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Fig.1 Relative density – MCS curves for the 
simulations by introducing Ostwald ripening 
































から 3.0nm の範囲で変化させた 6 種のアルミナ粒界について解析した。原子構造、過剰エネルギー、
ガラス相内の拡散挙動(平均二乗変位)、過剰体積などを主にガラス相厚みとの関係について考察した。
得られた結果をまとめると以下のようになる。 6種の粒界に挟まれたガラスの量を変化させ、原子構造
や粒界過剰エネルギーについて解析した。basal  、 near 11、random 粒界の場合は、nm オーダー
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論文審査結果の要旨 
 
セラミックスは、古くから陶磁器として、また現代ではコンデンサー、電子回路基板、工具、耐熱・耐食部品な
どの工業材料として広く実用化されており、それらの多くは粉末を焼き固めるという方法、すなわち焼結法によっ
て製造される。そして原料粉末、成形、焼結の温度、時間、焼結の機構などに関する極めて多くの因子を制御する
ことによって、セラミックス製品の開発や性能向上が行われている。焼結に関する従来の研究では、固相焼結と液
相焼結などの焼結機構をベースとした理論的または実験的な研究が行われてきているが、現実のセラミックス製品
の焼結では数多くの因子が複雑に関係するため、従来の研究手法では工業的な焼結プロセスを精密に理解すること
は困難である。 
最近、材料科学の分野においても計算機シミュレーションが注目されつつあり、焼結のプロセスや材料への適用
が実用的な観点からも期待されている。例えば、液相焼結などの複合組織の焼結過程、積層体や基板上の粉末の焼
結などの複雑な焼結プロセス、ナノオーダーの界面構造などを計算機シミュレーションによって設計することがで
きれば、セラミックスの新製品の開発に有効な手段となることが期待される。そこで本研究では、モンテカルロ（MC）
法、有限要素法（FEM）、分子動力学（MD）法といった物質・材料の分野で広く用いられる計算手法を、セラミック
スの焼結を設計する計算機シミュレーション技術として適用させるための研究を行った。本論文は第一～六章から
なり、各章で得られた成果は以下のようになる。 
第一章では、電子部品を中心としたセラミックス材料の焼結等の従来知見をまとめた。また、MC 法、FEM、MD 法
を用いた焼結に関係するシミュレーションの従来研究についてまとめ、研究課題を明らかにし、本研究の目的を明
確にした。 
第二章では、MC 法を用いて、液相の固相表面への濡れ、液相の毛細管力による固相粒子の再配列、Ostwald 成長
を導入した液相焼結シミュレーション技術を開発し、それを用いて緻密化におよぼす要因、とくに固液界面エネル
ギーやOstwald成長の影響が重要であることを明らかにした。 
第三章では、液相焼結のMCシミュレーションを、WC-CoおよびAl2O3-ガラス系の実験結果と比較する研究を行い、
シミュレーションが適用できる結果とできない結果を明らかにし、かつ新たな液相焼結のプロセスを考察した。 
第四章では、MC法と粘塑性 FEMを連成させた焼結シミュレーションをセラミックスの共焼結（二層構造の成形体
の焼結）および基板拘束下の焼結へ応用し、それぞれの焼結プロセスにおける適用性と課題を明らかにした。 
第五章では、MD法を用いてAl2O3とanorthite組成のガラスによって形成される界面の構造、界面エネルギー、拡
散係数などを明らかにし、結晶（粒界）方位とガラス層厚みの影響やMC計算との連携等を考察した。 
第六章では、結果を総括し、焼結に関する複数のシミュレーションを関連づけて活用することで、セラミックス
の材料構造とプロセスの最適化に要する時間を大幅に短縮化、効率化できる可能性を見いだした。 
以上により、MC 法、FEM、MD 法の焼結シミュレーションが、液相焼結による複合組織の焼結過程、積層体や基板
上の粉末焼結などの複雑焼結プロセス、セラミックス-ガラス系などのナノオーダーの界面構造などを設計する強力
な手法となりえることを明らかにした。今後のセラミックスの研究において材料科学的に極めて重要な知見が得ら
れており、かつ実際のセラミックス製品の開発や製造等で利用できる重要な知見が得られていると判断される。 
 よって、本論文は博士(学術)の学位論文として合格と認める。 
 
